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デル [6, 7]，実用的なバルク材を対象とする有限要素法や熱力学計算 [8, 9]，などが報
告されている．特にAl2O3については，巨視的な物性値が結晶生成時の内部の結晶の
方向性やその組み合わせにより異方性である [10]と言われているため，マルチスケー

























これらの特徴により， Al2O3 結晶の表面構造などには第一原理計算法 [13, 14, 15]
を，より大きなスケールでの計算や他の手法と組み合わせなどの計算には古典的分子
動力学法 [11, 12, 17, 18]が使われることが多い．また，古典的分子動力学法における
Al(アルミニウム)に関するポテンシャル関数は，Al単体もしくは他の金属との合金
などを扱う場合には，EAM(Embedded Atom Method)法によるポテンシャルを使用
する場合が多い [16]．一方，Al2O3 などの酸化物を扱う場合には，BMH(Born Mayer




































































= F (ri;t) (2.1)
miは粒子 iの質量，riは粒子 iの位置ベクトル，Fi は粒子 iにかかる力，tは時間
である．
Lagrange方程式 (2.3)式は，Newtonの運動方程式 (2.1)式を，一般化座標 qi 及び
一般化速度 _qiを使用した関数Lagrangian(2.2)式を定義した２階の微分方程式である．












化座標 qi ，一般化運動量 piを独立変数として扱うために定義したHamiltonian(2.4)
式を微分した１階の微分方程式である．
6
　H0 (pi; qi; t) =
X
i
























vi (t+t) = vi (t) +
t
2mi
(Fi (t) + Fi (t+t)) (2.8)
しかし，(2.8)式には，Fi (t) とFi (t+t)　が含まれているため実際は，(2.9)式，
(2.10)式，(2.11)式，とし，(2.10)式と (2.11)式の間で力の更新を行った．




ri (t+t) = ri (t) + t v
0
















































ni (r)は，ある粒子から r 離れた位置にある微小な球殻にある分子数， 　は系の
平均密度（数密度）である．よって，系の動径分布関数は，(2.12)式の粒子平均，時
間平均をとった (2.13)式になる．





























N は原子数，kBはボルツマン定数，miは原子 iの質量，viは原子 iの速度である．
マクロな温度を求めるためには，系全体の長時間の平均を求める必要がある．
2.5.2 体積
3つのＭＤセルの辺のベクトルを，a = (h11 h12 h13)，b = (h21 h22 h23)，c = (h31 h32 h33)
とすると，MDセルの形状マトリックス hijは，(2.15)式で表される．











とが出来る．変形前の原子座標 x0i を変形前の形状マトリックス h0ijによって規格化さ













































1CCCCA = h0 (2.18)
なお，x0と xの関係は，変形勾配テンソルFを用いて，(2.19)式で表される．




































































C11 C12 C13 C14 C15 C16
C12 C22 C23 C24 C25 C26
C13 C23 C33 C34 C35 C36
C14 C24 C34 C44 C45 C46
C15 C25 C35 C45 C55 C56





























C11 C12 C12 0 0 0
C12 C11 C12 0 0 0
C12 C12 C11 0 0 0
0 0 0 C44 0 0
0 0 0 0 C44 0





















C11 C12 C13 C14 0 0
C12 C11 C13  C14 0 0
C13 C13 C33 0 0 0
C14  C14 0 C44 0 0
0 0 0 0 C44 C14









































+ U (r) +
P 2s
2Q

















































































































































































































































通常は，引力項の次数を 6，斥力項の次数を 12とした 6-12 LJポテンシャル関数
(2.52)式が用いられる [43]．












表 2.1: Arのパラメータ [43]
Prameter Ar - Ar
"(J) 1:67 10 24
(A) 3:40 10 1













































表 2.2: NaClのパラメータ [46]
Prameter Na-Na Na-Cl Cl-Cl
A(eV) 300 1157 4195
C(eV・A6) 1.05 6.99 72.4
D(eV・A8) 0.499 8.68 145
















1. 弾性係数の実測値は，C12 6= C44である．しかし，2体項ポテンシャルは，厳密
にC12 = C44を満たしてしまう．
2. 空孔形成エネルギーEV F の実験値は凝集エネルギーEC と等しくないが，2体

















fc (rij) (A exp ( Arij)  bijB exp ( Brij)] (2.56)











fc (rik) g (ijk) (2.58)






















; R D < rij < R +D
0; R +D < rij
(2.60)
が導入されている．











ij = (i + j)
1
2

























































3 bonds to the atom
2 bonds to the atom


























































2進数 hBm 1Bm 2   B0iは次のようにして 10進数 z0に変換した．















ここで lは閉区間 [l; u]の左側の境界であり，この区間がパラメータの探索範囲となる．
 グレイコード




























































かを決定する．長さ lの個体に対してテンプレート ti 2f0,1g(i = 1; 2;    ; l)を



































s (p) = T=T (p) (4.1)
pはプロセッサ数，T は１プロセッサで実行したときの計算時間，T (p)は pプ
ロセッサで実行したときの計算時間である．速度向上率が 1以上で全体の処理
速度が上がったことになり， s (p) = pが理想である．
 並列化効率
並列化効率はプロセッサ数に関らず，どれくらい理想的な計算速度（s (p) = p）
に到達したかという指標で，(4.2)式で表される．
e (p) = s (p) =p (4.2)












一般的に使用されている LJポテンシャル関数は (5.1)式である [43]．




















固体 (45K)密度 (g/L) 1650 1721
液体 (86K)密度 (g/L) 1416 1358
気体 (273K)密度 (g/L) 1.80 1.80
融点 (K) 83.8 72-73
41

































































83 K，1 atm，で維持し，１ステップあたり 10fs，5000ステップ計算し，後半 500ス
テップの全原子の動径分布関数の平均を求めた．2回目は図 (5.5)で示した初期配置







"(J) 0:0000× 10 24～10:0000× 10 24





















GL (r)はAr液体の動径分布関数実験値 [49]，GS (r)はAr液体の動径分布関数実験










































"(J) 1:670 10 24 1:646 10 24
(A) 3:400 10 1 3:358 10 1















固体 (45K)密度 (g/L) 1650 1721 1765
液体 (86K)密度 (g/L) 1416 1358 1404
気体 (273K)密度 (g/L) 1.80 1.80 1.80







































































































ら，83 K，1 atm，で維持し，１ステップあたり 10fs，5000ステップ計算し，後半 500
ステップの全原子の動径分布関数の平均を求めた．2回目は図 (5.12)で示した初期配






" (J) 0:0000× 10 24～10:0000× 10 24





















GL (r)はAr液体の動径分布関数実験値 [49]，GS (r)はAr液体の動径分布関数実験値





























CPU Intel Xeon X5670 @ 2.93GHz
総コア数 12コア
総メモリ数 12 GB




プロセッサ数 時間 (s) 速度向上率 並列化効率 (%)
1 35212 - -
2 17713 1.99 99.4
3 11879 2.96 98.9
4 9508 3.70 92.6
5 7362 4.78 95.7
6 6200 5.68 94.7
8 4957 7.10 88.8
10 3775 9.32 93.2
12 3756 9.37 78.1
24 2812 - -
58
表 5.14: MDにおける並列化計算結果
プロセッサ数 時間 (s) 速度向上率 並列化効率 (%)
1 35212 - -
2 24150 1.45 72.9
3 16839 2.09 69.7
4 14531 2.42 60.6
5 13353 2.64 52.7
6 12284 2.87 47.6
8 10924 3.22 40.3
10 10056 3.50 32.2
12 9185 3.83 31.9











































fc (rik) g (ijk) (6.3)




















; R  S < rij < R + S














ij = (i + j)
1
2










































C11 C12 C13 C14 0 0
C12 C11 C13  C14 0 0
C13 C13 C33 0 0 0
C14 C14 0 C44 0 0
0 0 0 0 C44 C14
















パラメータは表 (6.2)に示す．なお，図 (6.4)，図 (6.5)の示すとおり，Munetohの文
献値 [65]は角度によって bijが変化するが，Yasukawaの文献値 [66]は変化しない．ま














表 6.2: Oのパラメータ [65]
Parameter O-O(M)[65] O-O(Y)[66]
A(eV) 1:88255× 103 3:32672× 103
B(eV) 2:18787× 102 2:60895× 102
(A 1) 4:17108 5:36000
(A 1) 2:35692 2:68000
 1:1632× 10 7 2:00000
 1:04968 1:00000
c 6:46921× 104 0:00000
d 4:1127× 101 1:00000










2 bonds to the atom
3 bonds to the atom
4 bonds to the atom







2 bonds to the atom
3 bonds to the atom
4 bonds to the atom

























A(eV) 0:00000× 103～10:00000× 103
B(eV) 0:00000× 102～10:00000× 102
(A 1) 0:00000～10:00000
(A 1) 0:00000～10:00000
 0:00000× 10 6～100:00000× 10 6
 0:00000× 10 1～10:00000× 10 1
c 0:00000× 105～10:00000× 105
d 0:00000× 101～10:00000× 101







































































CPU Intel Xeon X5670 @ 2.93GHz
総コア数 12 コア
総メモリ数 12 GB





A(eV) 5:78041× 103 5:50799
B (eV) 7:77685× 101 2:71208
(A 1) 4:71388 4:22304
(A 1) 2:32884 2:32778
 2:39132× 10 6 4:51234× 10 5
 4:98654× 10 1 8:46676× 10 1
c 8:70515× 104 6:12869× 105
d 4:45598 4:263139× 101





実験値 計算値 (M) 計算値 (Y)
a (A) 4:7591 5:2632 4:7795
b (A) 4:7591 4:5750 4:6679
c (A) 12:9915 13:6379 13:3677
 () 120 118 120
C11 (GPa) 498 266 654
C12 (GPa) 163 185 219
C13 (GPa) 117 112 126
C14 (GPa)  23  24  25
C33 (GPa) 503 124 506






















































2 bonds to the atom
3 bonds to the atom
4 bonds to the atom







2 bonds to the atom
3 bonds to the atom
4 bonds to the atom
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